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在描述洞原子（或离子）退激发过程只考虑单俄歇跃迁和辐射跃迁的辐射(单俄歇级联退激发模型的基础上，

进一步考虑了双俄歇跃迁的贡献，发展了辐射(单俄歇(双俄歇级联退激发模型 )据此模型研究了 *+,（-./ - ）（-. 洞

态氩离子）和 *+,（%./ -）（%. 洞态氩离子）的退激发过程及末电离态离子的分布，获得了与实验相符的结果 )
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- E 引 言

洞原子（或离子）是指内壳层失去电子而形成的

处于激发态的原子（或离子）)它可以由原子核俘获

内壳层电子或者由内壳层电子的光电离而产生，也

可通过电子或离子的碰撞使原子（或离子）的内壳层

电子激发或电离而产生 )此外，近来的实验发现，高

离化离子以适当速度与金属表面碰撞时通过多电子

俘获也能形成洞原子［-］) 由于洞原子一般都处在高

激发态，它必定要向低能级退激发 )退激发机制有多

种，可以归为两类 ) 一类是辐射跃迁，包括单光子

跃迁（如：电偶极跃迁、电四极跃迁、磁偶极跃迁、磁

四极跃迁）和双光子跃迁等；另一类是非辐射跃迁，

包括单俄歇跃迁、双俄歇跃迁、振激过程及振离过程

等 ) 如果洞态由初态经一步退激发后的态还是激发

的，则它还要进一步退激发，直到稳态，即所谓的级

联退激发过程 )因此，洞激发态的退激发过程是非

常复杂的 ) 洞原子（或离子）广泛存在于实验室和天

体等离子体中，对它的研究不仅能详细地提供原子

（或离子）的内壳层电子结构及其退激发过程的动力

学规律，而且能为解释实验结果和各种等离子体过

程中的离子态布居提供依据 )因此，对洞原子（或离

子）退激发过程的研究具有重要的理论和实践意义 )
数十年来，对洞原子（或离子）退激发的理论研

究和实验研究工作已取得了很大进展 ) 在实验方

面，如 F9DGH8C. 等［%］用角向定位的电子(电子符合技

术研究了氙离子的 %I 洞态退激发过程中的 !%，#—

""" 双俄歇跃迁；J8B8+8 等［#］用同步辐射技术对

氙离子的 " 洞态退激发过程进行了研究 ) 48+:.<=
等［’］根据特征 K 射线测量了氙离子的 " 壳层洞态

和 ! 壳层洞态形成的末电离态离子的分布；后来，

48+:.<= 等［L］用同样的方法测量了氩离子的 #，! 壳

层洞态退激发产生的末电离态离子的分布和氙离子

的 #，!，"，$ 壳层洞态退激发产生的末电离态离

子的分布等［L］；4HC+?H 等［&］用同步辐射技术对氩离

子的 # 壳层和 ! 壳层洞态退激发过程进行了研究 )
近几年，随着双激光等离子体吸收光谱技术、离子储

存环技术、电子束离子阱技术和阿秒激光脉冲抽运

探测技术的发展，使得人们对原子和离子的内壳层

激发态的结构及其退激发过程的研究更为广泛、深

入［"—M］，已能在时域上直接观测洞原子态的寿命［-$］)
在理论方面，人们不但对复杂原子或离子的内壳层

激发态的电子结构和具体跃迁过程（辐射和非辐射
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过程）的概率、光谱及电子能谱等进行了大量的研

究［!!—!"］，而且建立了洞态的多种退激发模型，并据

此研究了氖、氩和氙等原子（或离子）的不同壳层洞

态的末电离态离子的分布 # 如 $%&’ 和 (&)*［!+］用辐

射,单俄歇级联退激发（-./）模型研究了洞态氩离

子的退激发过程，并计算了其退激发后的末电离态

离子的分布，但他们的理论结果与 /&’012* 和 (3*4
的实验符合得不够好 # 随后，他们进一步考虑了振

离过程的贡献，在辐射,单俄歇级联退激发模型的

基础上构建了辐射,单俄歇,振离级联退激发（-./5）

模型，并对洞态氩离子的退激发过程和末电离态离

子的分布情况进行了进一步研究，虽然他们的理论

计算结果与实验观测结果符合得较好，但是计算的

低价稳定的末电离态离子的相对丰度比实验值还是

略高，而高价稳定的末电离态离子的相对丰度比实

验值略低［!6］# 728)3’ 与 93:;*<2 等［!=］进一步利用

-./5 模 型 对 氙 离 子 的 !>，?，"!，">，?，#!，#>，? 和

#"，+洞态的退激发过程进行了研究，计算结果与实

验相比依然是低价稳定的末电离态离子的相对丰度

比实验值略高、高价稳定的末电离态离子的相对丰

度比实验值略低 #
为了解释已有的 -./ 和 -./5 理论模型与实验

结果的不一致问题，我们进一步考虑了双俄歇跃迁

（:23@0; .3A;’ 4’&*1B4B2*）在退激发过程中的贡献，在

-./ 模型的基础上发展了 -./9. 模型，并用此模

型研究了 .’C（!1D !）（!1 洞态氩离子）和 .’C（>1D !）

（>1 洞态氩离子）退激发过程及末电离 态 离 子 的

分布 #

> #洞 原 子（或 离 子）的 退 激 发 过 程 及

-./9. 模型

一般而言，洞原子（或离子）退激发到稳定状态

的路径是极其复杂的，且复杂程度随洞深度的增加

而急剧增加 # 这是因为初洞态第一步退激发衍生的

众多一级分支中，有许多依然处于激发状态，它们还

要退激发，又衍生许多二级分支，这样依次退激发

下去，直到稳态 #这些众多的退激发路径构成树状

结构，被形象地称为“退激发树”# 一个洞态（初洞

态或分支洞态）一步退激发一般要跃迁至许多不同

的态，跃迁到这些态的概率是各不相同的 # 跃迁到

某态的概率与跃迁到所有态的概率之和的比值可以

用来衡量跃迁到这个态的相对强度，这个比值被称

为“分支比”#由于每一步退激发一般都有许多同级

分支，因此初洞态退激发到某一稳定末电离态的路

径有许多条，退激发路径也被称为“退激发通道”#
一般而言，洞原子（或离子）的退激发过程是由许多

不同的退激发通道组成的 #洞较深时，退激发通道数

目惊人，如氙的 ! 壳层洞态的退激发通道就有十多

万条［!= ］#
基于对不同的退激发机制的考虑，人们已经建

立了不同的退激发模型 #如考虑单俄歇跃迁和辐射

跃迁两种退激发机制而建立的 -./ 模型，考虑单俄

歇跃迁、辐 射 跃 迁 和 振 离 过 程 而 建 立 的 -./5 模

型［!6］# 然而，就像前面已经指出的，虽然这些已有

的退激发模型能给出洞原子（或离子）退激发后的各

价末电离态离子分布的大致趋势，但还不能很好地

解释高价末电离态离子的相对丰度较高、低价末电

离态离子的相对丰度较低的实验结果 #根据人们对

双俄歇跃迁特性的研究结果［!E—>>］，我们在 -./ 模

型的基础上进一步考虑了双俄歇跃迁对退激发的贡

献，构建了 -./9. 模型 #
以上提到的双俄歇跃迁是指深壳层洞向外漂移

时，外层的两个电子同时被激发而散射出去的退激

发过程 # .%31B& 等［>?］通过理论研究认为双俄歇跃

迁发射出的两个俄歇电子的能量是不同的，一个电

子的能量特别大，另一个特别 小 # 近 来，FB;G)&31
等［>］对 氙 离 子 的 >H 洞 态 退 激 发 过 程 中 的 !>，?—

""" 双俄歇跃迁的实验进一步证实了上述论述 #
据此推测，两个电子同时来自内壳层轨道的双俄歇

跃迁概率应该很小 #另一方面，文献［!E，>I，>"］中对

双俄歇跃迁概率的理论计算表明：两个电子同时来

自内壳层轨道的双俄歇跃迁概率确实很小，而来自

外壳层轨道的双俄歇跃迁概率较大；同时，一个来

自最外层、一个来自内层，或者两个都来自最外层的

双俄歇跃迁概率非常大 # 因此，在 -./9. 模型中，

我们只考虑了双俄歇跃迁中的两个俄歇电子中至少

有一个来自最外层的情况 #

? #-./9. 模型下末电离态离子分布的

计算

洞原子（或离子）在退激发后形成的各价稳定的

末电离态离子的相对丰度取决于初洞态退激发到该

电离态的通道多少以及各通道上每一步退激发的分

支比的大小 #为了描述电离度为 $ B 的初洞态经所有

可能的退激发通道退激发后形成的离化度为 $ G 的
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末电离态离子的相对丰度，我们采用文献［!"，!#］的

方法，定义了一个末电离态离子的相对丰度———分

支比函数

!（" $ ! " %）& "
!

#!（"）’ （!）

（!）式等号左端是末电离态的相对丰度，!指具体某

一条通道，求和是对所有通道进行的，#!（"）是由!
通道产生的末电离态离子的相对丰度，可以用下式

计算：

#!（"）& #
"% ( "$

$ & !
（"%$)*"

&$
+*"

’$
,）’ （-）

这里，"%$
)*，"&$

+*和"’$
,分别表示在!通道中的某步退

激发单俄歇、双俄歇和辐射跃迁的分支比；而 %$ ，&$
和 ’$ 由!通道确定，它们都是取值为 .，!，-，/，⋯的

整数 ’

例如，洞组态 *01（!2( ! ）通过其中的一条通道

!2!-2--3#/2- 23# （ ! ）! !2--2.-3#/2-/3# （ - ）!
!2--2!-3"/2#/3# （ / ）! !2--2--3"/2!/3/ （ 4 ）!
!2--2--3#/2!/3!（"）!!2--2--3#/2-/3.（#）退激发到 #
价稳定的末电离态的相对丰度可写为

#!（"）&")*（!! -）")*（-! /）"+*（/! 4）

5")*（4! "）",（"! #）’ （/）

这里")*（!!-），")*（-!/），"+*（/!4），")*（4!"）

和",（"!#）分别为由组态 ! 经单俄歇跃迁至组态 -

的分支比、由组态 - 经单俄歇跃迁至组态 / 的分支

比、由组态 / 经双俄歇跃迁至组态 4 的分支比、由组

态 4 经单俄歇跃迁至组态 " 的分支比和由组态 " 经

辐射跃迁至组态 # 的分支比 ’洞组态 ( 跃迁到组态

(6的分支比由下式计算：

"（( ! (6）& ).（( ! (6）

"
$
))*

$（( ! ($）1"
*
)+*（( ! (*）1"

+
),（( ! (+）

’ （4）

（4）式等号右端的分子是组态 ( 到组态 (6 跃迁概

率，可以是单俄歇跃迁概率，也可以是双俄歇跃迁或

者辐射跃迁概率 ’（4）式等号右端分母中的三项为该

步退激发中所有单俄歇跃迁概率、双俄歇跃迁概率

和辐射跃迁概率的总和 ’
这里，从组态 ( 跃迁到组态 (6 的概率 ) 可以进

一步由相应的原子态到原子态的跃迁概率 % 给出，

其关系为

)（( ! (6）&
"
,，-

（-., 1 !）（-.6- 1 !）%（, ! -）

"
,，-

（-., 1 !）（-.6 - 1 !）
，

（"）

式中，., 为组态 ( 的一个原子态 , 的总角动量量

子数，.6- 为组态 (6 的一个原子态 - 的总角动量量

子数 ’
对于从 , 态到 - 态的单俄歇跃迁概率可用下

列公式计算［-"］：

%)*（, ! -）& -!
#

〈- / ,〉 -， （#）

式中 / 是电子7 电子库仑作用算符 ’
对于从 , 态到 + 态的辐射跃迁，在电偶极近似

下，其跃迁概率可用如下公式计算［-"］：

%,（,! +）&
#4!4 0- 1-

.$/

/2 "〈+ 3（!） ,〉-，（8）

式中 3（!）是以 ( 01. 为单位的原子经典电偶极矩 ’
对于双俄歇跃迁，根据“俄歇 1 俄歇”理论，即

双俄歇过程中两个同时散射出去的电子被看成是由

两个相关的单俄歇跃迁产生，由初态 , 到末态 -
的双俄歇跃迁概率可用下式计算［!9，-/］：

%+*（, ! -）& "
’
%)*（, ! ’）%)*（ ’ ! -）

%（ ’） ，

（:）

式中，等号左端为初原子态 , 到末原子态 - 双俄歇

跃迁概率；等号右端的求和表示将各种可能的“中

间态”都考虑进去，第一个因子是初态 , 到“中间原

子态”’ 的单俄歇跃迁概率；第二个因子的分子是

“中间原子态”’ 到末原子态 - 的单俄歇跃迁概率；

分母%（ ’）是“中间原子态”’ 的态宽度，

%（ ’）&" ))*（ ’ ! 4）1" )+*（ ’ ! 4）

1" ),（ ’ ! 4）’ （9）

（9）式等号右端三项分别是“中间态”’ 一步退激发

单俄歇跃迁概率之和、双俄歇跃迁概率之和及辐射

跃迁概率之和 ’可以看出，欲计算态 ’ 的宽度，先将

态 ’ 到其第一步退激发的分支跃迁概率算出，其中

:-/# 物 理 学 报 "" 卷



的双俄歇跃迁概率! !!"（ "" #）可用同样的方法

计算 # 如果态 " 到态 # 的双俄歇跃迁的“中间原子

态”一步退激发中还有双俄歇跃迁，则还是用同样方

法计算 #这样，依次下去，直到“中间原子态”的洞处

于浅壳层，以至退激发没有双俄歇分支 #

$ #结果及讨论

这里，我们以 "%&（’() ’）和 "%&（*() ’）的退激发

为例，详细研究双俄歇跃迁在退激发过程中的贡

献，讨论这两个初激发洞态退激发后的末电离态离

子的分布情况 #

! "#$%&’（#() #）的退激发

在 "%&（’() ’）的第一步退激发过程中，有 ’+ 个

一级分支 #它们的分支比在表 ’ 中列出 #从表 ’ 可以

看出，"%&（’() ’）通过辐射跃迁退激发到稳定的第

’+ 一级分支组态，从而产生 ’ 价稳定的氩离子 # 尽

管通过其他退激发通道也能产生 ’ 价稳定的氩离

子，但与其相比可以忽略，因此 ’ 价稳定的氩离子的

相对丰度为 ,-,,+*.$ #
"%&（’() ’）通过单俄歇跃迁退激发到稳定的第

/ 一级分支组态和稳定的第 ’, 一级分支组态而产

生 * 价稳定的氩离子的分支比分别为 ,-,,,$0. 和

,-,,’./$ #另外，"%&（’() ’）通过辐射跃迁退激发到

第 ’1 一 级 分 支 组 态，由 表 ’ 可 知 其 分 支 比 为

,-,0/+0*；而第 ’1 一级分支组态还可以通过四个二

级分支退激发，其中有两个二级分支能够成为 * 价

稳定的氩离子，它们的分支比之和为 ,-0.*+,, #由此

可以得到通过第 ’1 一级分支退激发产生的 * 价稳

定的氩离子的相对丰度为 ,-,0/+0* 2 ,-0.*+,, 3
,-,+*411 #当然，通过其他通道也可以产生 * 价稳定

的氩离子，但与这三者相比可以忽略 #于是 * 价稳定

的氩 离 子 的 相 对 丰 度 为 ,-,,,$0. & ,-,,’./$ &
,-,+*411 3 ,-,+$/’$ #

"%&（’() ’）通过单俄歇跃迁退激发到激发的第

+、第 0 和第 . 一级分支组态，它们分别通过单俄歇

跃迁退激发到稳定的 4 价氩离子，尽管通过其他退

激发通道也能产生 4 价稳定的氩离子，但与之相比

可忽 略，则 4 价 稳 定 的 氩 离 子 的 相 对 丰 度 为

,-,+440, #
产生 $ 价、1 价、+ 价稳定的氩离子的退激发通

道非常多，不再一一详述 # 计算得出的这三个价态

的离 子 的 相 对 丰 度 分 别 为 ,-4.4110，,-4’0./1 和

,-’’++0* #
0 价和 / 价稳定的氩离子只有通过第一分支组

态的多步退激发产生，其通道数目较多，不便于详

述 #计算得到这两种电离度的氩离子的相对丰度分

别为 ,-,’4++* 和 ,-,,4*’/ #

表 ’ "% &（’() ’）第一步退激发各一级分支的分支比

组态分支 分支序号 退激发机制 分支比

’(**(,*5+4(*45+ ’ 6" ,#,$0*0*
’(**(’*514(*45+ * 6" ,#’401,+
’(**(’*5+4(’45+ 4 6" ,#,,.’+0
’(**(’*5+4(*451 $ 6" ,#,’’$*1
’(**(**5$4(*45+ 1 6" ,#4*.0$,
’(**(**514(’45+ + 6" ,#,’’.0*
’(**(**514(*451 0 6" ,#,$.’/0
’(**(**5+4(,45+ / 6" ,#,,,$0.
’(**(**5+4(’451 . 6" ,#,,’,*+
’(**(**5+4(*45$ ’, 6" ,#,,’./$
’(**(’*5+4(’451 ’’ !" ,#,,/+,/
’(**(’*5+4(*45$ ’* !" ,#,*4+44
’(**(**514(’451 ’4 !" ,#,1+4*$
’(**(**514(*45$ ’$ !" ,#**+0’4
’(**(**514(*45+ ’1 7 ,#,0/+0*
’(**(**5+4(*451 ’+ 7 ,#,,+*.$

注：6"，!" 和 7 分别代表单俄歇、双俄歇和辐射跃迁 #

为了描述双俄歇跃迁对退激发的贡献，我们引

入了“双俄歇比”的概念，即某一洞态在一步退激发

过程中的双俄歇跃迁概率之和占所有俄歇（单俄歇

和双俄歇）跃迁概率之和的比例 #
在 "%&（’() ’）退激发过程中出现的分支的双俄

歇比在表 * 中列出 # 从表 * 可以看出：$ 壳层洞态

的双俄歇比相当大，约为 44 #’18；% 壳层洞态退激

发的双俄歇比在 *,-$18—$,-.+8范围之内 # 由此

可见，退激发过程中双俄歇跃迁的贡献是非常大的，

这就解释了在末电离态中高价离子态的相对丰度大

而低价离子态的相对丰度小的实验结果 #

表 * "% &（’() ’

###

）退激发过程中出现的分支的双俄歇比

组 态 双俄歇比98 组 态 双俄歇比

###

98

’(’*(**5+4(*45+ 44 #’1 ’(**(’*5+4(*45$

###

4,#41

’(**(,*5+4(*45+ *1 #+* ’(**(’*514(*45+

###

*4#,/

’(**(’*514(’45+ 44 #,$ ’(**(’*5+4(*454

###

44#$/

’(**(’*514(*451 ** #41 ’(**(’*5+4(’45+

###

$,#.+

’(**(’*514(*45$ 4, #/$ ’(**(’*5+4(*451

###

4,#./

’(**(’*5+4(’451 *, #$1 ’(**(’*5+4(’45$ 4. #+.
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图 ! 给出了 "#$（!%& ! ）的末电离态离子的分

布，作为比较，我们也给出了已有理论和实验结果 ’
最大布居出现在 ( 价末电离态离子，且我们的结果

与实验结果符合很好，特别是与文献［)］的实验结果

一致性极强；而 ! 价、* 价和 + 价稳定的末电离态离

子的相对丰度比文献［,］的实验结果略低，, 价和 )
价的末电离态离子的相对丰度略高于实验结果；由

于在计算过程中忽略了产生的末电离态离子的相对

丰度小于 -.---! 的退激发通道对退激发过程的贡

献，因此 / 价和 0 价的末电离态离子的相对丰度略

低于实验结果 ’

图 ! "# $（!%& !）退激发后末电离态离子布居及其与实验和其

他理论结果的比较

! "#$%&’（#() *）的退激发

"#$（*%& !）第一步退激发有 0 个一级分支，各

分支的分支比在表 + 中给出 ’从表 + 可以看出，由

初态经辐射跃迁产生的第 0 一级分支组态已经稳

定，由这一通道产生的 ! 价稳定离子的相对丰度为

-.---*10 ’ 其他通道产生的 ! 价稳定离子与之相比

可以忽略，于是 "#$（*%& ! ）退激发后产生的 ! 价稳

定离子的相对丰度为 -.---*10 ’

表 + "# $（*%& !）第一步退激发的各一级分支组态及其分支比

退激发分支组态 分支序号 退激发机制 分支比

!%* *%* *2, +%! +2) ! 3" -’*,,/+!
!%* *%* *2, +%* +2( * 4" -’*,,/+!
!%* *%* *2, +%* +2, + 3" -’(!)-()
!%* *%* *2) +%- +2) ( 3" -’-!0,+*
!%* *%* *2) +%! +2, , 3" -’-,!(*1
!%* *%* *2) +%* +2( ) 3" -’--*+-/
!%* *%* *2, +%* +2) / 5 -’----/(
!%* *%* *2) +%* +2, 0 5 -’---*10

注：3"，4" 和 5 分别代表单俄歇、双俄歇和辐射跃迁 ’

由初态经双俄歇跃迁产生的第 ( 和第 ) 一级分

支组态已经稳定，因此 * 价稳定离子的相对丰度为

-.-*-0+1 ’
由初态经辐射跃迁而至的第 / 一级分支组态的

分支比特别小，由它进一步退激发产生的稳定离子

的相对丰度可以不予考虑；由初态经单俄歇跃迁产

生的第 !、第 + 和第 , 一级分支组态还是激发的，它

们经单俄歇跃迁可以产生 + 价稳定离子，于是 + 价

稳定离子的相对丰度为 -./*+*-) ’
由初态经双俄歇跃迁产生的第 * 一级分支组态

是激发的，它经两条不同的通道退激发可以产生 (
价和 , 价稳定离子 ’其中 ( 价稳定离子的相对丰度

为 -.!/1+!!，, 价稳定离子的相对丰度为 -.-/)(*- ’
用表 + 的数据可以算出 "#$（*%& !）第一步退激

发的双俄歇比约为 *,.,06 ’ 由此可知双俄歇跃迁

对 "#$（*%& ! ）洞态整个退激发过程的贡献是很大

的，如果忽略双俄歇跃迁的贡献，理论计算中将不

会有 , 价稳定的离子产生 ’
图 * 给出了 "#$（*%& ! ）的末电离态离子的分

布，作为比较，我们也给出了已有理论和实验结果 ’
最大布居出现在 + 价末电离态离子，( 价末电离态

离子的相对丰度低于实验结果，而 , 价的末电离态

离子的相对丰度高于实验结果 ’在处理 ! 壳层洞态

退激发问题时，我们的理论尽管不如 5"73 理论与

实验符合得好，还是优于 5"7 理论的计算结果 ’

图 * "# $（*%& !）退激发后末电离态离子布居及其与实验和其

他理论的比较

,. 结 论

在 5"7 模型的基础上，通过考虑双俄歇跃迁

对洞原子（或离子）的退激发过程的贡献，我们建
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立了!"#$" 模型，并用此模型研究了 "%&（’() ’）和

"%&（*() ’）的退激发过程及末电离态离子的分布，得

到了与实验符合得很好的结果 +从本文计算得到的

! 壳层和 " 壳层洞态的双俄歇比可以看出，双俄歇

跃迁是一种非常重要的退激发过程，在原子（或离

子）的内壳层洞态的退激发过程的研究中必须予以

细致地考虑 +
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